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Introdução 
A química medicinal tem contribuído muito no 
desenvolvimento de novos fármacos através das 
valiosas informações das ferramentas tecnológicas 
modernas e da informação disseminada dos estudos 
com as mais diferentes classes químicas. Nesse 
contexto, a utilização de softwares na área de 
descoberta e identificação de novos protótipos a 
fármacos vem sendo amplamente utilizados, se 
tornando parte de um processo na descoberta de novos 
medicamentos tanto nas universidades quando nas 
empresas farmacêuticas. Entre as classes de interesse 
neste trabalho estão as chalconas como protótipos para 
a síntese de heterocíclicos. Este trabalho avaliou in 
sílico uma série de pirazolinas derivadas de 
aminochalconas, através do website SwissADME 
(http://swissadme.ch) e o ACD/ChemSketch para a 
construção das estruturas moleculares, as quais foram 
selecionadas a partir de resultados preliminares do 
grupo de pesquisa em Química Medicinal.  
 
Resultados e discussão 
Em uma série, contendo nove moléculas, foi realizada a 
predição de absorção e de permeabilidade de acordo 
com os parâmetros estipulados na Regra de Lipinski, e 
suas extensões, além da absorção intestinal (HIA) e 
permeação da barreira hematoencefálica (BHE) (Figura 
1). Todas as moléculas avaliadas atenderam aos 
parâmetros de Lipinski, que avalia: o peso molecular que 
deve ser menor ou igual a 500g/mol, e os resultados 
encontrados foram entre 269,3 e 348,23 g/mol; o 
número de grupos aceptores de ligação hidrogênio, que 
deve ser menor ou igual a 10, ficaram entre 2 e 4; o 
número de grupos doadores de ligação hidrogênio de 
todas as moléculas foi 1, devendo ser menor ou igual a 
5 e, o consenso de Log P variou entre 1,54 e 3,37, sendo 
importante ficar abaixo de 5. As moléculas também 
cumpriram os parâmetros de Veber, pois a área de 
superfície polar (TPSA) ficou entre 58,69 e 104,51 Å² e 
o número de ligações rotáveis alternou entre 3 e 4. Os 
resultados sugerem que os derivados pirazolínicos 
podem apresentar uma boa absorção e permeação, 
apresentando uma biodisponibilidade oral apropriada a 
um fármaco. Ao se avaliar pelo modelo do Boiled-Egg 
as moléculas contendo o substituinte 4-nitro no anel 
benzênico e os anéis aromáticos furano e tiofeno 
mostraram a maior probabilidade de serem absorvidas 
pelo trato gastrointestinal. 
 
Figura 1. Estrutura geral da série de pirazolinas derivadas de 
aminochalconas e predição no modelo Boiled-egg. 
 
Conclusões 
Os resultados obtidos demonstram que as moléculas da 
série proposta apresentaram valores de predição das 
propriedades físico-químicas e farmacocinéticas dentro 
dos parâmetros esperados. A próxima etapa deste 
trabalho será a avaliação das possibilidades 
farmacodinâmicas para a tomada de decisão quanto a 
seleção das moléculas que serão sintetizadas e 
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